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生体高分子の分子シミュレーション  
― 天然セルロースの結晶構造最適化 ― 
 
Molecular Simulation of Biopolymers 



























構造を用いた。三斜晶系単純格子（P(1)対称性）で表される Cellulose Iについては一種類の chain構
造について、二つの非対称単位を含む単斜晶系で表される Cellulose Iについては P(1)と P(21)の二つ
の対称構造に対して center chain と corner chain の二種類の chain 構造について検討した。 
 
結 果 
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